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Table 2 – The values of specific surface area of cadmium-based pigments purified and after 

























Yellow ST CdS 5,22 6,04 15,7 2,70 -58,0 
Cadmium 
Yellow WO-2 CdS ⋅ 0,2 ZnS 3,78 6,60 74,6 1,64 -56,6 
Cadmium 
Yellow SO-1 CdS ⋅ 0,4 ZnS 3,16 6,14 95,2 1,40 -55,7 
Cadmium 
Orange SZ-1 CdS ⋅ 0,1 CdSe 5,44 5,70 4,8 6,82 25,4 
Cadmium 
Orange SW-1 CdS ⋅ 0,2 CdSe 2,72 5,33 49,0 3,65 34,2 
Cadmium Red 
88-3 CdS ⋅ 0,35 CdSe 9,00 10,80 20,0 11,30 25,6 
Cadmium Red 
88-4 CdS ⋅ 0,5 CdSe 5,21 9,24 77,4 7,10 36,3 
Cadmium Red 
88-7 CdS ⋅ 0,55 CdSe 2,70 6,80 152,0 4,25 57,4 
Cadmium Red 
88-71 CdS ⋅ 0,65 CdSe 6,71 14,20 112,0 9,15 36,4 
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В настоящее время возросло применение различных форм кремнезема в качестве 
селективных адсорбентов, носителей активной фазы катализаторов, загустителей 
дисперсионных сред, носителей для газовой хроматографии и т.п. Свойства этих материалов в 
значительной степени зависят от природы их поверхностного слоя и структурно-адсорбционных 
характеристик (величины удельной поверхности, сорбционного объема и диаметра пор).  
Простыми и удобными способами получения аморфных сорбционных материалов на 
основе диоксида кремния, содержащих в поверхностном слое комплексообразующие 
функциональные группы, являются золь-гель и темплатный методы [1]. Изменяя условия 
синтеза, можно влиять на состав, строение и свойства функционализированных кремнеземов, а 
также на параметры их пористой структуры. Однако достоверные данные о структуре и 
поведении упомянутого поверхностного слоя можно получить путем квантово-химического 
моделирования этого слоя и сравнения результатов с данными, полученными с помощью 
экспериментальных физических методов [2]. 
Цель этой работы – изучение методом квантовой химии азот- фосфор- и серосодержащих 
фрагментов, моделирующих поверхность кремнезема с комплексообразующими группами. 
Такие группы образуют устойчивые комплексы с ионами тяжелых металлов и перспективны для 
применения, например, в твердофазной экстракции. Оптимизированные геометрии некоторых 
фрагментов приведены на рис. 1. Оптимизация геометрии, расчет полной энергии и ИК спектров 
этих фрагментов проводились методом DFT/ B3LYP/6-311+g(d,p).  








Рис. 1 – Оптимизированные геометрии азот- фосфор- и серосодержащих фрагментов состава: 
1 - [(НО)4Si2O][(CH2)3NH2]2, 2 - [(НО)4Si2O][(CH2)3P(O)(ОН)2]2,  
3 - [(НО)4Si2O][(CH2)3NH]2C=S 
По данным квантово-химических расчетов были определены основные 
геометрические характеристики функциональных групп в:  
азотсодержащих фрагментах (рис. 1, 1): длины связей C-N = 1.47Å, N...N = 11,21Å; 
величины валентных углов <CNН = 109,8º, <НNН = 105,7º, <SiOSi = 124.1º; 
фосфорсодержащих фрагментов (рис. 1, 2): длины связей Р=О = 1.49Å, Р-О = 1.65Å, 
О...Н = 1.64Å; величины валентных углов <РОН = 115,9º, <ОРО = 111,0º, <SiOН = 115.1º; 
серосодержащих фрагментов (рис. 1, 3): длины связей C-N = 1,36Å, C=S = 1,69Å; 
величины валентных углов <CNC = 125,5º, <NCN = 112,5º; расстояние от атома С в 
группировке NCN до атома кислорода силоксановой связи составляет 3,37 Å. 
На основании сравнения расчетных и экспериментальных ИК спектров для 
синтезированных сорбентов, содержащих вышеупомянутые функциональные группы, было 
выполнено корректное отнесение основных колебательных частот, наблюдавшихся в 
экспериментальном ИК спектре. 
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